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Abstract:

Using of the ESTPHAD (Estimation of Phase Diagrams) method the liquidus, solidus, major and
minor curves and surfaces of the equilibrium phase diagrams can be created —by thermodinamic based equations
and regression analysis- easy to work functions. By this determined equations the temperature and concentration
values can be calculated with required precision. The advantages of the ESTPHAD method are that the
parameters of functions can be calculated simply, it gives a precise result and the calculation time is short.

The article shows the writing up by ESTPHAD method of the CaO rich corner of the phase diagrams
of the MgO-Al,0;-CaO system.

Az altalunk kidolgozott ESTPHAD modszerrel az egyensulyi fazisdiagramok likvidusz, szolidusz, ill.
major, minor gorbéi, feliiletei -termodinamikailag levezetett egyenletekre alapozva, regresszios analizis
segitségével- jol kezelhetd fliggvényekke alakithatoak. Az igy meghatarozott nagyon egyszerii egyenletekkel a
homérséklet és koncentracio értékek a gyakorlatnak megfeleld pontossaggal szamithatoak. Az ESTPHAD
moddszer elénye mas fazisdiagram szamitasi eljarasokkal szemben az, hogy a fiiggvények allanddi egyszeriien
meghatarozhatoak, elegendden pontos eredményt ad és a szamitasi id6 rovid.

A cikk a MgO-Al,03-Ca0O oxid rendszer egyensulyi fazisdiagramjainak CaO-ban dus sarkanak
feldolgozasat mutatja be az emlitett ESTPHAD modszerrel.

1. Bevezetés

A kohaszati- és anyagtudomanyokban nagy jelentdsége van egy konnyen elvégezhetd,
mégis a felhasznalashoz sziikséges pontossaghi egyensulyi fazisdiagram-szamitasi modszernek.
Megalkottunk, és kiillonb6z6 6tvozetrendszerekre alkalmazunk egy, az elébb emlitett kritériumoknak
megfeleld eljarast (ESTPHAD, Estimation of Phase Diagrams). A kdvetkezokben a MgO-Al,0;-CaO

egyensulyi fazisdiagram CaO-ban dus sarkdnak ily modon torténd feldolgozasat mutatjuk be.
2. Termodinamikai alapok [1.] [ 2.]

Az ESTPHAD szadmitas termodinamikai levezetésének alapja az, hogy egyensulyi allapotban

az egymassal egyensulyt tartd fazisok parcialis molaris szabadentalpidja egyenlo.
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Hosszabb levezetés, sorba fejtés utan a fazisatalakulasok kezdé homérsékletének szamitasara

egy polinomialis egyenletet kapunk:

T;
Ty =—24— 1
KRl Q)
Ahol: Ty az atalakulas kezdo (likvidusz vagy major) hdmérséklete
T, a tiszta fazis atalakulasanak homérséklete
L az atalakulo, illetve a keletkezett fazis
F(ck) regresszios analizissel meghatarozott polinom
7 -
Feh) = AWM *ch + AR * (ch)” + AR *(€§)’ +.. = D AWD *(cf)’ 2
=1
Ahol: A() a polinom egyiitthat6i
ch az atalakul¢ fazis ,,B alkot6” koncentracioja, tomegszazalékban

Az ESTPHAD modszer hierarchikus felépitésének kdszonhetéen a szamitds rendkiviil

egyszerlien kiterjeszthetd harom- és tobbalkotds rendszerek esetére is.

Haromalkotds rendszer esetén az atalakulasok kezd® homérsékletének szamitasara

alkalmazott egyenlet:

Ty
=
1+ F(cg)+ F(cl)+ AF(cgsel)

)

Abhol: F(ch) az A-B binér rendszerben kiszamitott fliggvény,
F (cé) az A-C binér rendszerben kiszamitott fiiggvény,
AF(chicl) az A-B-C ternér rendszerben kiszamitott fliggvény

A AF ,hibafiiggvény” (melyet szintén regresszios analizissel hatarozunk meg) a kovetkezo

modon épiil fel:
AF(chicly=amD*ch *cl + a2 *(c5)? ¥l + a2y *ch *(clH? + ... =

P g—i ) ) 4
=D D AGH* ) * (el @

i=1 j=1
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3. Eredmények bemutatasa, elemzése

Az 1., 2. abran lathatd a CaO-Al,0O; és a CaO-MgO binér rendszerek Lime fazisdnak
digitalizalt és szamitott likvidusz gorbéi. A szamitott eredmények szorasa +8,6 K eltérésen beliil van.
Az atlagos eltérés (melyet az 0sszes eltérés abszolut értékébol szamitottunk) a CaO-Al,O5 rendszerben
3,46 K , a CaO-MgO esetén pedig 1,10 K.

A 3. abra a CaO-Al,03-MgO ternér diagramban a CaO-ban dus rész likvidusz feliiletének
digitalizalt és szamitott izotermait mutatja. Az izotermak 100 K-enként vannak feltiintetve, az els6 -
legnagyobb homérsékletli- izoterma homérséklete 2843 K. A szamitott eredmények eltérése 15 K-nél

kisebb, az atlagos eltérés 5,14 K.

T(digitalizalt) - T(szamitott) (K)
o

T(digitalizalt) - T(szamitott) (K)
o

Cugo (%)

1. dbra A CaO-MgO fézisdiagram Lime
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3. abra A ternér rendszerben a Lime fazis likvidusz feliiletének szamitott és

mért (digitalizalt) izotermai
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Az 1. tablazatban megtalalhaté a két binér, illetve a ternér rendszerben az
ESTPHAD modszerrel eléallitott polinomok egyiitthatoi. Az A(i;0) egyiitthatok a CaO-AlOs,
az A(0,j) egyiitthatok a CaO-MgO, az A(i,;j) koefficiensek pedig a ternér rendszerben lettek
kiszamitva. Ezek felhasznalasdval nagyon egyszeriien kiszamithato az adott rendszer

likvidusz homeérséklete.

Cao - (c"mgo)° (c"mgo)' (c"mgo)® (c"mgo)°

(cLA|203)° A(0;0) A(0;1) | 0,001365373 | A(0;2) | 5,60707E-05

(c az03)' | A(1.0) | 0,006196177 | Act;1)| 0,000189052 | Ac1:2) |-1,26865E-05 A(1;3) | 2,17666E-07

(c"A|203)2 A(2:0) | -6,1391E-05 | A(2;1) | 2,99723E-06 | A(2;2) | 3,11188E-07

(c"A|203)3 A(30)| 6,17703E-06 | A(31) | -9,86346E-08

1. tablazat A Lime fazis likvidusz hémérsékletének szamitasara (binér és ternér

rendszerekben) eldallitott polinomok egyiitthatoi

4. Osszefoglalas

Osszefoglalisként elmondhaté, hogy az ESTPHAD médszerrel elééllitott polinomok
felhasznalasaval a kristalyosodas kezdd homérsékletét gyorsan, egyszerlien, a gyakorlati
¢letnek megfeleld pontossaggal szdmolhatdéak. A szamitasok pontossidga a feldolgozott
egyensulyi fazisdiagram pontossagatdl er0sen fiigg. A jelenlegi szdmitdsokndl pontosabb
eredményeket kaphatnank, amennyiben a szamitasokat kozvetleniil mérési adatokkal tudnéank

elvégezni, nem csak az irodalomban talalt grafikus fazisdiagramokkal [3.].
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